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数据上传部分

1. 上传文件类型

上传的是搜库后的peaktable，如果按目前的搜库方案，在搜库阶段就会有group表，所以这

里其实可以省去down下来重新传（客户自己提供peaktable除外），目前直接传搜库的

group表还是很丝滑。

比较的组别，是否可以选择多个比较方案？比如项目有ABC三个组，A是control，BC是相

同突变体不同处理，需要对比AB，AC，BC，是否可以在这里同时选择？因为要重新对比其

他组合，还要重新再来一遍传数据流程。

报错位置：在传完POS的peaktable和group后，再传NEG，会容易出现POS表混乱的情

况，只能刷新网页重新上传。

2. 数据预处理
这块内容，建议根据我们目前的peaktable和计算过程来填充默认值，客制化选择保留

缺失值类型：0

填充方式：均值

归一化方法：SUM

RSD取log：None

结果部分

1. 数据总览（网页）

这里缺少一个信息，即peaktable的feature数和鉴定统计，只放了直接对比的，比如想知道

这个项目正离子和负离子一共打到多少个feature，多少个能搜到名字的。

这里的raw_feature_num和remove_missing_num没有变化，和后面的

preprocess_feature_num有啥区别？

2. 数据预处理

（网页）目前点击这里的链接是提示404

              

在下载的results表格里，每个表的第一列缺少表头，这里用的是什么ID？

























               

数据预处理提供4个文件夹，这3个里面表格缺失

              

3. QC质控

首先针对所有results（down下来的），建议按分析顺序编号，比如1.TIC，2.corr，3. 

RSD，4. PCA，5. PLD-DA。其他文件夹也是如此。

results文件，TIC里面这两个文件夹是tmp文件？可以不要放在结果里。

              

corr，方框里建议不要显示数字，换成圆圈，另外整张图可以换成对角线切割，不用显示正

方形，这样看起来不会很复杂

                        

PCA有个问题，如果把所有样本归成一个组，再来算跟QC的PCA，跟按实际组来分后一起

算的结果会有不同，建议直接分组计算，不然QC差异会被拉得很大，比如后面多元统计的

这个PAC图，同样的数据，差异大小完全不同。反而多元统计的时候，不用放QC，只需要

放样本分组的数据。

         

PCA的图，如果这里只是要凸显QC的离散程度，样本不用打名字，不然根本看不清：

QC的PLS-DA，我这边不太明白为啥要做，因为给不了什么参考信息
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QC和整体数据质量，建议增加一张图，可作为数据质量控制依据：

        

4. 多元统计分析

组间对比PCA，首先建议在图里标注好POS or NEG，因为所有legend都一样，区分不了，

其次这个图的比例可否调整为正方形？视觉上纵坐标会差异很大，其实纵坐标权重反而小；

另外，点的名字，如果在置信区间里面是否可以不写？只标注离群点的名字即可：

                             

PLS-DA，1. 首先同样建议图里面标好POS or NEG；2. 去除QC组，QC只放在QC部分，

其他后面所有分析不要带；3. 结果里面的PLS-DA_H_vs_T_POS，依然是PCA结果，并不

是PLS-DA结果，并且名字直接标的PCA；4. 需要的是，PLS-DA建模后，右下角的图，数

据提取出来，重新画。

                    

PLS-DA诊断模型，少文件，没有POS的诊断模型png；

OPLS-DA文件夹，少文件，不全；跟前面一样，不要放QC：
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5. 差异筛选

HCA：这里作图的数据是什么数据？有做z-score运算吗？

HCA：不建议显示很纵坐标名，另外做的时候需要分组：

 

HCA: HCA_heatmap_metabolite是什么？如果是用有name的，首先统一命名方式，其

次，热图不用写名字，会给表的，而且name这里的合并逻辑是？peaktable应该是一个

feature对应一个name的可能存在不同feature对应1个name，但没有一个feature对应多个

name：

corr：1. feature上次说了不用全放，只放系数最大的前50或者前20即可，其他的数据有提

供表格；2. 带name的（文件名要统一）也是，大于20的放20，小于20的放全部；

corr： sample的相关性是啥意思？这个是怎么算的？

VIP：文件夹里面的表格，只给了VIP>1且有name的结果，这里不对，应该是所有feature的

VIP值表；同样，distribution数量统计，需要统计所有feature的VIP分布

volcano: 1. 少VIP筛选标准的火山图，这个是跟提交的筛选标准有关还是就不用？2. 火山图

的legend错误。

              

差异代谢物表达量，这里面的两个图都没看明白

差异代谢物网络图：需要提供所有feature的，和有name的化合物的，目前只画了有name

的

KEGG富集：1. 气泡图，建议调整画图用参数，把很坐标改成fold enrichment，颜色用-

log10P，大小为化合物数量；2. 通路名右对齐。
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富集，增加MESA分析


